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摘 要 利用 分 子 动力 学 模拟 方法 分 别 研究 了 空位 、 自 间隙 杂质 原子 、 杂 质 He 原 子 等 缺陷 对 金属 Ti 样品 的 力学 性 能 的 影 


响 . 对 完整 晶 格 的 金属 五 在 不 同 拉 伸 应 变速 率 下 的 
裂 3 个 阶段 . 分 别 研究 了 含有 不 同 浓度 的 空位 、 自 间隙 杂质 原子 .杂质 He 原子 缺陷 的 金属 再 样品 在 2x10” s" 拉 伸 应 变速 率 


应 力 - 应 变 曲线 进行 计算 , 发 现 拉 伸 过 程 可 分 为 弹性 形变 、 塑 性 形变 及 断 


的 应 力 -应 变 曲线 , 并 对 不 同情 况 下 的 YoungS 模 量 进行 了 统计 . 还 分 别 对 含有 自 间隙 杂质 原子 和 杂质 He 原子 的 金属 五 的 


拉 伸 断裂 过 程 进行 了 观察 与 分 析 . 
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ABSTRACT The effect of defects in metal Ti such as vacancies, self-interstitial atoms and impurity He atoms 


on mechanical properties of metal Ti sample was studied using molecular dynamics simulation. First, the stress- 


strain curves of perfect Ti sample at different strain rates were calculated. The results show that the stretching pro- 


cess can roughly be divided into three stages, elastic deformation, plastic deformation and fracturing. For compari- 


son the stress-strain curves of metal Ti samples with vacancies, self-interstitial atoms and impurity He atoms were 


researched, respectively, in which the strain rate was set as 2x10” s'. Finally the corresponding Youngs moduli 


were calculated. It is found that after carefully investigating that the mechanical properties of metal Ti are degrad- 


ed by each of these effects in it and the degradation degree increases with increasing defect concentration. Howev- 


er, the stretching process of samples is not essentially affected by these effects (the stress-strain curves of Ti sam- 


ples with defects have still 3 stages). In this process, self-interstitial atoms in samples always exist for they to be 


bonded by metal Ti atoms, but impurity He atoms in samples are released due to their extraordinarily low solution 


in metal Ti. 
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金属 下 及 其 合金 由 于 熔点 高 , 密度 小 ( 约 4.5 g/cm’)， 
比 强度 大 , 高 低温 性 能 好 , 且 具 有 较 好 的 抗 冲 击 性 ， 


method)29 作 用 势 描述 , 作用 势 具体 参数 设置 参见 文 
献 [17].Ti 和 He 原子 之 间 的 作用 势 V(r) 通 过 第 一 原 


同时 在 海水 及 多 数 酸 、 碱 、 盐 环境 中 有 良好 的 耐 腐 
蚀 性 , 因此 被 广泛 应 用 于 生物 技术 、 化 工 、 汽 车 、 航 
空 、 航 天 、 能 源 和 核 工 业 等 诸多 领域 "1 在 这 些 应 用 
领域 中 , 金属 下 往往 是 不 可 或 缺 的 结构 材料 , 这 是 
因为 它 在 力学 性 能 方面 具有 其 他 金属 无 法 比拟 的 
优势 . 纯度 为 99.2% 的 Ti, 其 抗 张强 度 为 434 MPa， 
与 低 等 级 的 合金 钢 基 本 相同 , 但 下 的 质量 比 合金 钢 
轻 45%; Ti 的 机 械 强 度 是 金属 Al 的 2 倍 ,但 其 密度 只 
比 Al 高 60%. 如 此 高 的 强度 结合 其 较 小 的 比重 , 形 
成 了 金属 大 比 强度 大 的 优点 . 

目前 为 止 , 人 们 对 常规 条 件 下 金属 的 力学 性 
能 及 其 机 理 的 研究 已 经 有 了 较为 深刻 的 理解 与 认 
识 “ 但 随 着 金属 五 应 用 领域 的 扩展 , 如 核反应 堆 
中 的 五 零件 等 , 使 得 含 缺陷 的 金属 Ti, 尤其 是 含 空 
位 ,He 杂质 等 缺陷 的 金属 五 的 力学 性 能 的 研究 变 得 
尤为 重要 , 但 目前 关于 此 内 容 的 研究 工作 开展 尚 
少 . Senkov 等 吧 采 用 激光 超声 波 方法 研究 了 五 原子 
杂质 对 ga-Ti 和 pB-Ti 弹 性 模 量 的 影响 , 指出 渗 氧 使 w- 
五 弹性 模 量 和 剪 切 模 量 降低 , 而 及 五 弹性 模 量 与 前 
切 模 量 随 瑞 含量 的 增加 而 增 大 , 即 氢 臻 w 相 软化 , B 
相 硬 化 . 韩 秀丽 等 中 分 别 运 用 第 一 原理 与 分 子 动力 
学 方法 对 金属 下 中 不 同位 置 及 不 同 含量 的 五 对 其 
弹性 模 量 的 影响 进行 了 分 析 , 得 到 了 与 Senkov 等 
相同 的 结果 . 但 迄今 为 止 , 空位 及 杂质 He 原子 等 缺 
陷 对 金属 Ti 的 拉 伸 力学 性 能 的 影响 还 没有 展开 深 
入 系统 的 研究 . 

本 工作 运用 分 子 动力 学 模拟 方法 对 完整 单 晶 
纯 下 在 不 同 拉 伸 应 变速 率 下 的 应 力 -应 变 曲线 进 行 
计算 , 研究 了 杂质 He 原子 缺陷 对 金属 下 的 应 力 -应 
变 曲线 及 YoungSs 模 量 等 力学 参量 的 影响 . 为 了 对 
比分 析 , 对 不 同 挫 杂 浓 度 的 空位 与 自 间 隙 左 原 子 
缺陷 的 情况 进行 了 研究 . 还 分 别 对 含有 自 间隙 i 
原子 和 He 原子 杂质 的 金属 Ti 的 拉 伸 断裂 过 程 进行 
了 观察 . 
1 模拟 方法 

本 模拟 工作 利用 的 软件 为 经 典 分 子 动力 学 
(MD) 模 拟 软件 Lammps. 建立 的 金属 Ti 体系 为 hcp 
结构 , 大 小 为 10.2 nmx11.8 nmx9.3 nm, 共 包 含 
64000 个 原子 . 模拟 样品 的 (100), (001) 和 (010) 方 向 
均 采 用 周期 性 边界 条 件 , 时 间 步 长 取 为 1x10s. 金 
属 开 原子 之 间 的 相互 作用 由 EAM (embedded atom 


里 方法 拟 合 而 得 喇 , 形式 如 下 : 

人 = ”3.210) () 
式 中 ,x 表示 原子 间 的 距离 , 势 阱 深度 c=0.02617 eV, 势 
能 最 低 时 原子 之 间 的 平衡 距离 r=0.47288 nm. He 原 
子 之 间 的 相互 作用 采用 Lennard-Jones 作用 势 "YV(r) 
描述 : 


VO=alC) -2 O) 

其 中 , e=0.000876 eV，r =0.2559 nm. 

模拟 过 程 中 首先 对 完整 晶体 的 金属 五 样品 ; 
行 1xl10%s 的 弛 豫 , 以 使 其 达到 平衡 状态 . 然后 , 对 
弛 豫 后 的 样品 进行 拉 伸 , 沿 y 轴 方向 施加 应 变 , 并 
对 拉 伸 应 变速 率 为 2x10, 5x10, 1x10” 2x10? 和 5x 
10” S 的 情况 分 别 进行 了 模拟 . 拉 伸 中 每 施加 一 定 
量 的 应 变 , 模拟 体系 将 弛 鸳 100 步 , 即 102 s, 以 使 系 
统 原子 恢复 到 准 平衡 状态 , 如 此 重复 拉 伸 、 弛 豫 的 
过 程 , 直至 样品 被 拉 断 为 止 

为 在 完整 晶 格 结构 的 金属 开 中 形成 空位 缺陷 , 
从 完整 晶 格 体系 的 64000 个 原子 中 随机 去 掉 一 定 比 
例 的 下 原子 , 然后 将 模拟 体系 在 NPT 系 综 下 弛 瑰 1x 
10"s, 以 使 其 达到 平衡 状态 . 为 形成 间隙 原子 缺陷 ， 
在 完整 唱 格 体系 中 随机 添加 一 定数 目的 五 或 He 原 
子 , 然后 将 体系 进行 弛 豫 , 避免 出 现 原子 间距 太 近 
的 现象 . 含 缺陷 的 模拟 体系 的 拉 伸 过 程 与 完整 晶 格 
结构 的 金属 下 的 拉 伸 过 程 相似 , 沿 y 轴 方向 施加 应 
变 , 拉 伸 应 变速 率 选 为 2x10”s'. 拉 伸 中 每 施加 
0.0002 的 应 变 , 模拟 体系 被 弛 豫 100 步 , 如 此 不 断 反 
复 直 至 样品 被 拉 断 . 
2 结果 与 分 析 

本 模拟 中 , 首先 对 完整 晶 格 的 金属 下 在 不 同 拉 
伸 应 变速 率 下 的 应 力 -应 变 曲线 进行 计算 . 然后 对 
He 原子 杂质 给 金属 五 力学 性 能 带 来 的 影响 进行 了 
模拟 . 为 了 对 比分 析 , 在 此 之 前 先 分别 研 究 了 含有 
不 同 浓度 的 空位 和 自 间 隙 杂质 原子 金属 五 样品 在 
2x10? sS 拉 伸 应 变速 率 下 的 应 力 -应变 曲 线 , 并 对 不 
同情 况 下 的 YoungSs 模 量 进 行 了 统计 . 最 后 还 分 别 
对 含有 自 间 隙 杂质 原子 和 He 原子 杂质 的 金属 Ti 的 
拉 伸 断裂 过 程 进 行 了 观察 与 分 析 . 
2.1 完整 晶 格 结构 的 金属 划 i 的 力学 性 能 

已 有 实验 表明 , 应 变速 率 对 材料 的 强度 有 一 定 
的 影响 中 , 但 对 不 同 材 料 影 响 的 程度 有 所 差异 . 因 
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此 , 研究 金属 Ti 力学 性 能 的 应 变速 紊 相关 性 十 分 有 
意义 . 本 模拟 选取 的 拉 伸 应 变速 率 分 别 为 2x10, 5x 
105 1x10" 2x10 "和 5x10’ s. 图 1 给 出 了 完整 金属 全 
样品 在 不 同 应 变速 率 下 的 应 力 -应 变 曲 线 . 可 以 看 
出 , 不 同 拉 伸 应 变速 率 下 , 金属 五 的 应 力 -应 变 曲线 
可 分 为 以 下 3 个 阶段 : (1) 在 应 变 小 于 0.05 的 范围 
内 , 金属 Ti 经 历 弹 性 形变 阶段 , 此 时 应 力 随 应 变 的 
增 大 呈 线 性 增长 趋势 , 变形 符合 Hooke 定律 , 这 一 阶 
段 五 原子 虽然 已 经 偏离 平衡 位 置 , 但 只 有 样品 晶 格 
尺寸 发 生变 化 , 并 没有 人 金属 键 的 断裂 ; (2) 继续 拉 伸 ， 
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出 , 随 样 品 拉 伸 应 变速 率 的 增加 , YoungSs 模 量 始终 
在 130 GPa 左右 波动 ,无 明显 的 变化 . 但 拉 伸 强 度 与 
断裂 应 变 均 随 拉 伸 应 变速 率 的 增加 呈 增 大 趋势 , 即 
出 现 了 应 变 率 强化 效应 . 
2.2 含 缺陷 的 金属 Ti 样品 的 力学 性 能 

2.2.1 含 空位 缺陷 金属 T 样 品 的 力学 性 能 。 ”为 研 
究 空位 缺陷 对 金属 Ti 力学 性 能 造成 的 影响 , 分 别 从 
完整 五 样品 内 部 随机 去 除 不 同 数目 的 原子 , 以 形成 
空位 浓度 分 别 为 0.4%, 0.9%, 2.7%, 4.6%, 7.3% 和 
9.2% 的 样品 , 然后 对 以 上 样品 以 2x10? s1! 的 应 变速 


在 应 变 约 为 0.05 到 0.12 的 范围 内 , 金属 下 的 应 力 - 应 
变 曲 线 开 始 变 得 平缓 , 上 且 不 再 为 线性 关系 , 说 明 拉 
已 由 弹性 形变 转变 为 塑性 形变 , 开始 出 现 局 部 金 


率 进 行 拉 伸 , 得 到 的 应 力 -应 变 曲线 如 图 2a 所 示 . 可 
以 看 出 , 不 论 金属 五 样品 的 空位 缺陷 浓度 多 大 , 其 
应 力 -应 变 曲线 的 形状 疫 有 发 生 本 质 的 变化 , 即 拉 


键 断 裂 的 现象 ; (3) 当 应 变 增 大 到 约 0.13 时 , 随 应 
增 大 应 力 迅 速 下 降 , 样品 在 瞬间 发 生 断 裂 , 随 着 
拉 伸 的 进行 , 接触 原子 越 来 越 少 , 两 端 发 生 分 离 . 对 
到 1 中 应 变 为 0~0.03 的 区 间 采 用 最 小 二 乘法 进行 
线性 拟 合 , 可 以 得 到 各 拉 伸 应 变速 率 下 金属 匡 样 
品 的 YoungS 模 量 均 在 130 GPa 左右 , 这 与 实验 结 
果 (116 GPa)5 比 较 接近 . 

表 1 列 出 了 完整 金属 下 样品 在 不 同 拉 伸 应 变速 
率 下 的 Youngs 模 量 、 拉 伸 强 度 及 断裂 应 变 . 可 以 看 
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Fig.1 Stress- strain curves of perfect metal Ti samples at 


different strain rates 


过 程 仍然 经 历 了 弹性 形变 、 塑 性 形变 与 断裂 3 个 阶 
段 . 但 有 空位 缺陷 的 样品 的 断裂 应 变 和 抗 拉 强 度 均 
比 完整 晶 格 结构 的 金属 Ti 小 , 且 随 空位 浓度 增 大 ， 
断裂 应 变 和 抗 拉 强 度 均 逐渐 降低 , 如 表 2 所 示 . 对 图 
2a 中 应 变 为 0~0.03 的 区 间 采 用 最 小 二 乘法 进行 线 
性 拟 合 , 得 到 模拟 样品 Youngs 模 量 随 空 位 缺陷 浓 
度 的 变化 规律 ,如 图 2b 所 示 . 可 以 看 出 , 样品 
Young's 模 量 与 空位 浓度 基本 呈 线 性 反比 关系 , 且 
Young's 模 量 的 下 降 程度 较 大 . 空位 浓度 为 9.2% 的 
金属 开 样 品 的 YoungSs 模 量 为 76 GPa, 比 完整 晶 格 
的 130 GPa 下 降 了 41.5%, 说 明 金 属 下 内 的 空位 缺 
陷 对 其 力学 性 能 的 影响 较为 严重 . 

2.2.2 含 自 间隙 杂质 原子 的 金属 Ti 样品 的 力学 
性 能 “为 了 研究 金属 五 中 自 间 隙 杂质 原子 缺陷 
给 力学 性 能 带 来 的 影响 , 分 别 在 完整 金属 Ti 样品 内 
随机 位 置 添加 200, 500, 800, 1000 和 2000 个 五 原子 ， 
以 形成 自 间 隐 杂质 浓度 分 别 为 0.3%, 0.8%, 1.3%， 
1.6% 和 3.1% 的 样品 , 并 对 以 上 样品 以 2x10”s' 的 拉 
伸 应 变速 率 进 行 拉 伸 , 得 到 的 应 力 -应 变 曲线 如 图 3a 
所 示 . 可 以 看 出 , 与 空位 杂质 不 同 的 是 , 含 自 间 际 杂 
质 原子 缺陷 的 模拟 体系 的 断裂 应 变 与 抗 拉 强 度 虽 
均 小 于 完整 晶 格 Ti 样品 , 但 二 者 随 缺 陷 浓 度 的 变化 


表 1 完整 金属 了 样品 在 不 同 拉 伸 应 变速 率 


下 的 Young's 模 量 、 拉 伸 强 度 与 断裂 应 变 


Table 1 Youngs moduli, tensile strengths and fracture strains of perfect metal Ti samples at different strain rates 


Strain rate / S” Young's modulus /GPa Tensile strength / GPa Fracture Strain 
2x10° 128.47 10.62 0.130 
5x10° 132.03 10.65 0:131 
1x10” 129.09 10.72 0.135 
2x10” 130.08 10.68 0.133 
5x10° 129.98 10.86 0.144 
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2 含有 不 同 空位 浓度 的 金属 下 的 应 力 -应 变 曲线 及 Youngs 横 量 与 空位 浓度 的 关系 


Fig.2 Stress-strain curves with different vacancy concentrations (a) and the relationship between Young's modulus and va- 


cancy concentration (b) of metal Ti samples 


表 2 含 不 同 浓度 空位 金属 让 样品 的 Youngs 模 量 、 抗 拉 强 度 与 断裂 应 变 


Table 2 Youngs moduli, tensile strengths and fracture strains of metal Ti samples with different vacancy concentrations 


Vacancy concentration / % Young's modulus /GPa Tensile strength / GPa Fracture strain 

0 130.08 10.68 0.133 
0.4 127.23 10.57 0.132 
0.9 126.71 10.40 0.127 
2;7 114.90 9.55 0.107 
4.6 102.08 8.86 0.093 

7.3 89.85 7.80 0.077 
9.2 76.42 7.12 0.059 


趋势 并 不 明显 , 如 表 3 所 示 . 对 图 3a 中 应 变 范围 为 


关系 , 此 拉 伸 阶段 样品 发 生 的 是 弹性 形变 . 图 4b 为 


0~0.03 区 间 的 应 力 -应 变 曲线 采用 最 小 二 乘法 进行 
线性 拟 合 , 发 现 样品 的 Youngs 模 量 随 自 间 隙 杂质 原 
子 浓度 的 增 大 而 线性 下 降 , 如 图 3b 所 示 , 且 Youngs 
模 量 的 下 降 程度 较 大 . 自 间 隐 杂质 原子 浓度 为 3.1% 
的 金属 匡 样 品 的 Young's 模 量 从 完整 晶 格 的 130 GPa 
下 降 到 了 110 GPa, 自 间 院 原 子 给 金属 下 样品 的 
YoungS 模 量 带 来 的 影响 程度 与 空位 缺陷 基本 相当 . 
这 说 明 金 属 Ti 内 自 间 隐 杂 质 原子 缺陷 也 较 严 重地 
降低 了 其 力学 性 能 . 
从 图 3a 还 可 以 看 出 , 自 间隙 杂质 原子 的 出 现 } 
没有 使 模拟 样品 的 应 力 - 应 变 曲 线 造成 本 质 的 改变 ， 
拉 伸 过 程 仍 可 分 为 弹性 形变 、 塑 性 形变 与 断裂 3 个 


应 变 为 0.1 时 的 样品 形 貌 . 可 以 看 出 , 已 有 部 分 金属 
键 发 生 断 裂 , 说 明 拉 伸 已 进入 塑性 形变 阶段 , 此 阶 
段 对 应 图 3a 中 0.05~0.1 的 应 变 范围 , 应 力 -应 变 曲线 
开始 变 得 平缓 , 不 再 呈 线 性 关系 . 图 4c 和 d 均 为 样品 
断裂 后 的 形 貌 . 可 以 看 出 , 随 着 拉 伸 的 进行 , 接触 原 
子 越 来 越 少 , 两 端 发 生 分 离 , 此 阶段 对 应 图 3a 中 应 
变 大 于 0.1 范围 内 的 应 力 -应 变 曲 线 , 随 应 变 继续 增 
大 , 应 力 出 现 急 剧 下 降 的 现象 . 
2.3 含 杂质 He 原子 的 金属 联 样 品 的 力学 性 能 
为 了 研究 金属 Ti 中 灯 质 He 原子 的 挫 杂 给 其 力 
学 性 能 带 来 的 影响 , 依次 在 完整 金属 五 样品 内 随机 
立 置 添加 200, 500, 800, 1000 和 2000 个 He 原子 , 以 


阶段 . 图 4 所 示 为 自 间 隙 杂质 原子 浓度 为 3.1% 的 金 
属 样 品 在 不 同 应 变 下 拉 伸 的 形 貌 , 一 个 桶 黄色 圆 
球 代表 一 个 品格 下 原子 , 一 个 绿色 圆 球 则 代表 一 个 
杂质 攻 原 子 . 图 4a 为 自 间 队 杂质 原子 浓度 为 3.1% 
的 模拟 样品 在 应 变 为 0.05 时 的 形 貌 . 可 以 看 出 , 金 
属 键 虽 被 拉 伸 变形 但 并 未 发 生 断 裂 , 从 图 3a 中 亦 可 
看 出 , 在 0~0.05 的 应 变 范围 内 应 力 与 应 变 仍 呈 线性 


成 He 原子 杂质 浓度 分 别 为 0.3%, 0.8%, 1.3%， 
1.6% 和 3.1% 的 样品 . 对 以 上 样品 仍 以 2x10? S 的 拉 
伸 应 变速 率 进 行 拉 伸 , 得 到 的 应 力 -应 变 曲线 如 图 5a 
所 示 . 可 以 看 出 , He 原子 杂质 同样 没有 对 应 力 -应 变 
曲线 造成 本 质 影响 , 拉 伸 过 程 仍 可 分 为 弹性 形变 、 
塑性 形变 与 断裂 3 个 阶段 , 这 与 空位 缺陷 和 自 间 际 
杂质 原子 缺陷 的 结果 是 一 致 的 . 对 图 5a 中 应 变 范 围 
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3 含有 不 同 自 间隙 杂质 原子 浓度 的 金属 五 的 应 力 -应 变 曲 线 及 Youngs 模 量 与 


间隙 和 杂质 原子 浓度 的 关系 


Fig.3 Stress- strain curves with different self- interstitial atom (SIA) concentrations (a) and the relationship between 


Young's modulus and SIA concentration (b) of metal Ti samples 


表 3 含 自 间 隙 素质 原子 金属 了 样品 的 Young 模 量 、 抗 拉 强 度 与 断裂 应 变 


Table 3 Youngs moduli, tensile strengths and fracture strains of metal Ti samples with different SIA concentrations 


SIA concentration / % Young's modulus /GPa Tensile strength / GPa Fracture strain 
0 130.08 10.68 0.133 
0.3 126.18 8.49 0.095 
0.8 121:57 7.99 0.096 
13 118.83 8.63 0.104 
1.6 113.92 8.27 0.102 
3.1] 110.30 95 0.102 


(a) 
(©) 
(5) 
(a) 
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4 自 间隙 杂质 原子 浓度 为 3.1% 的 金属 五 样品 在 不 同 应 变 下 拉 伸 的 形 貌 图 


Fig.4 Morphologies of metal Ti samples with 3.1% SIA concentration at strains of 0.05 (a), 0.10 (b), 0.30 (c) and 0.40 (d) 


(The orange Sphere represents a lattice Ti atom, and the green Sphere a SIA) 


为 0~0.03 区 间 的 应 力 -应 变 曲 线 采 用 最 小 二 乘法 进 
行 线性 拟 合 , 得 到 模拟 样品 的 Young's 模 量 随 杂 质 
He 原子 浓度 的 变化 趋势 , 如 图 5b 所 示 . 可 以 看 出 ， 
与 空位 缺陷 和 自 间 隐 原子 的 情况 类 似 , 样品 的 
Youngs 模 量 仍 与 杂质 He 原子 浓度 呈 线 性 反比 关 
系 , 但 不 同 的 是 杂质 He 原子 对 Young's 模 量 的 影响 


程度 略 小 于 前 两 者 . 


表 4 中 列 出 了 含 不 同 浓度 杂质 He 原子 的 金属 


下 样品 在 不 同 拉 伸 应 变速 率 下 的 Youngs 模 量 、 抗 


拉 强 度 与 断裂 应 变 . 可 以 看 日 


上 相 


品 的 抗 拉 强 度 与 


断裂 应 变 均 随 杂质 He 原子 缺陷 浓度 的 增 大 呈 下 降 
趋势 , 且 抗 拉 强 度 的 下 降 程 度 较 大 , 如 完整 金属 工 
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样品 的 抗 拉 强度 为 10.68 GPa, 而 杂质 He 原子 浓度 


12 - 135 
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S 含有 不 同 杂 质 He 原子 浓度 的 金属 下 的 应 力 - 应 变 曲 线 及 YoungSs 模 量 与 杂质 He 原子 浓度 的 关系 
Fig.S Stress-strain curves with different impurity He atom concentrations (a) and the relationship between Young's modu- 


lus and impurity He atom concentration (b) of metal Ti samples 


表 4 含 杂 质 He 原子 金属 Ti 样品 在 不 同 拉 伸 应 变速 率 下 的 Youngs 模 量 \ 抗 拉 强度 与 断裂 应 变 


Table 4 Youngs moduli, tensile strengths and fracture strains of metal Ti samples with different impurity He at- 


om concentrations 


Impurity He atom 


人 Young's modulus / GPa Tensile strength /GPa Fracture Strain 
0 130.08 10.68 0.133 
0.3 125.62 8.95 0.094 
0.8 125.48 7:93 0.084 
1.3 123.24 6.93 0.080 
1.6 121.76 6.57 0.089 
3;1 114.67 6.33 0.079 


Color online 


6 杂质 He 原子 浓度 为 3.1% 的 金属 下 样 品 在 不 同 应 变 下 拉 伸 的 形 貌 图 
Fig.6 Morphologies of metal Ti samples with 3.1% impurity He atom concentration at different strains of 0.05 (a), 0.10 (b), 


0.30 (c) and 0.40 (d) (The orange Sphere represents a lattice Ti atom and the green Sphere represents an impurity He atom) 


半 会 较 大 程度 地 降低 金属 英 样品 的 拉 伸 力学 性 能 . 

为 3.1% 的 样品 的 抗 拉 强度 则 下 降 到 了 6.33 GPa, 下 6 为 杂质 He 原子 浓度 为 3.1% 的 金属 下 样品 
降 程度 接近 41%, 比 相 同 浓度 的 自 间隙 杂 质 缺 陷 造 ” 在 不 同 应 变 下 拉 伸 的 形 貌 图 , 一 个 橘 黄色 圆 球 代表 
成 的 影响 程度 要 大 . 综 上 所 述 , 杂质 He 原子 缺陷 同一 个 晶 格 五 原子 , 一 个 蓝 色 圆 球 代表 一 个 杂质 He 


I 


EI 
SU 


202303.00508v1 


chinaXiv 


ChinaXiv 合 作 期 


第 1 期 梁 力 等 : 含 缺陷 金属 Ti 力学 性 能 的 模拟 研究 113 


原子 . 图 6a 对 应 样品 弹性 形变 阶段 , 图 6b 对 应 塑性 
形变 阶段 , 图 6c 和 d 对 应 样品 断裂 阶段 . 将 含 杂 质 
He 原子 的 金属 卫 样 品 拉 伸 过 程 (图 6) 与 含 自 间隙 杂 
质 原 子 的 金属 五 样品 拉 伸 过 程 (图 4 进行 对 比 可 以 
发 现 , 在 金属 五 的 拉 伸 断 裂 过程 中 , 自 间隙 杂质 原 
子 始终 在 样品 中 , 而 断裂 面 附近 的 杂质 He 原子 却 从 
样品 断裂 处 大 量 析出 , 不 再 在 金属 Ti 内 部 . 这 是 因 
为 , He 原子 作为 惰性 气体 原子 在 金属 材料 内 的 溶解 
度 非 常 低 ”, 且 极 易 在 间隙 位 置 处 发 生 扩散 安 33， 
从 而 断裂 面 附近 的 He 原子 能 轻易 地 从 断裂 面 处 释 
放出 来 , 而 自 间隙 原子 与 基体 金属 Ti 之 间 存 在 着 较 
强 的 金属 键 , 由 于 金属 键 的 作用 , 自 间隙 原子 被 牢 
牢 地 束缚 在 样品 内 部 , 不 能 释放 出 来 . 
3 结论 

(1) 对 完整 晶 格 的 金属 下 在 不 同 拉 伸 应 变速 率 
下 的 应 力 - 应 变 曲线 的 计算 发 现 , 应 变速 率 会 在 一 定 
程度 上 影响 样品 的 力学 性 能 , 但 对 拉 伸 过 程 没 有 本 
质 影 响 , 拉 伸 过 程 均 可 分 为 弹性 形变 、 塑 性 形变 及 
断裂 3 个 阶段 . 
(2) 空位 、 自 间 阶 杂质 原子 及 杂质 He 原子 3 种 
缺陷 的 出 现 均 降低 了 金属 五 的 力学 性 能 , 且 缺 陷 浓 
度 越 大 , 影响 越 严 重 , 但 缺陷 的 出 现 并 没有 对 拉 伸 
过 程 造成 本 质 的 影响 . 

(3) 对 含有 自 间 隙 杂质 原子 和 杂质 He 原子 的 金 
属 下 的 拉 伸 断裂 过 程 的 观察 与 分 析 发 现 , 在 金属 人 
的 拉 伸 断裂 过 程 中 , 自 间 隐 杂质 原子 因 金 属 键 的 作 
用 始终 被 约束 在 样品 中 , 而 断裂 面 附近 的 杂质 He 原 
子 则 由 于 其 在 金属 材料 中 的 溶解 度 极 低 而 从 样品 
断裂 处 析出 . 
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